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 要  旨 
 
近年の半導体デバイスの集積化に伴い、回路配線幅の微細化が進んでおり、す
でに一部では回路配線幅として100nm以下の解像度が要求されている。現在の主流
であるフォトリソグラフィー方式では光源の波長に束縛されるため、更なる微細
化は困難であり、フォトリソグラフィーに代わる製造方法として自己組織化など
のボトムアップ手法が期待されている。製造方法だけでなく、材料の面からも変
革が求められている。配線材の新材料として金属ナノワイヤやカーボンナノチュ
ーブ等の導電性一次元ナノ材料が興味をもたれている。導電性一次元ナノ材料は
超微細電子回路の信号配線に利用できる可能性があるだけではない。太さが電子
のフェルミ波長程度になるとコンダクタンスが量子化され、長さに依存しなくな
る。これによってエネルギー散逸のない電気伝導性が得られるといったバルクで
は見られない性質を持ち、ナノエレクトロニクス材料・量子エレクトロニクス材
料として興味を持たれているが、応用に際しては、力学的特性を調べておく必要
性がある。 
 本研究では金ナノワイヤと単層カーボンナノチューブに軸方向に外力が働いた
場合の変形特性を解析し、力学的特性を調べる。解析手法として、分子動力学法
を用い、金ナノワイヤの原子間相互作用には modified embedded-atom method ポ
テンシャルを用い、単層カーボンナノチューブには第二世代reactive empirical 
bond orderポテンシャルとLennard-Jonesポテンシャルを併用する。金ナノワイヤ
のシミュレーションでは増加する引張方向の軸方向外力を加えるシミュレーショ
ンを行い、金ナノワイヤのヤング率は断面積が小さいほど大きく、断面積が大き
くなるに従って一定値に近づくこと、Helical multi-shell(HMS)構造の金ナノワ
イヤは太くなると<110>方向を軸とし、側面が{111}面のfcc構造に変化すること、
HMS構造はfcc構造が表面を最小に保つために外郭がねじれた構造と考えることが
できることが分かった。カーボンナノチューブのシミュレーションではヤング率
のカイラル角依存性が示され、圧縮ではカイラル角が大きいほどヤング率は大き
く、引張ではカイラル角が小さいほどヤング率は大きいこと、そして外力がある
大きさを超えると急に歪みが大きくなり、円筒形状を維持できなくなることが示
された。 
 
